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根据弹性理论和多晶膜的屈服强度公式，计算了附着在基体上体心立方多晶薄膜中不同取向晶粒中的应变能

密度 *结果表明：!）在屈服之前，对 +, 和 -. 两种薄膜，& 个最小的应变能密度对应的晶粒取向依次为（!$$），（/!$），

（&!$）和（/!!）；对 01，23，45 和 6 四种薄膜，& 个最小的应变能密度对应的晶粒取向依次为（!!!），（(("），（(""）和

（""!）；对 7 膜，应变能密度与晶粒取向无关 * "）在屈服的体心立方多晶膜中，& 个最小的应变能密度对应的晶粒取

向依次为（!$$），（!!!），（!!$）和（&!!）*从应变能的最小化考虑，这些取向的晶粒将依次优先生长 *
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!国家自然科学基金（批准号：/$"#!$()，/’’(!$!$）资助的课题 *

! 9 引 言

金属薄膜被广泛用于机械、电子、能源、信息等

领域 *在所有这些应用中，薄膜的物理、化学和力学

性能与其微观结构（包括晶粒尺寸及分布、择优取向

或织构）密切相关 *例如，晶粒尺寸及其分布对 8: 膜

的抗电迁移能力和电阻率具有重要影响［!，"］* 在 0;
的（!$$）面上形成氧化物［(］或硅化物［&］的速率比在

（!!!）面上的大得多 * 8<，8: 和 0; 膜的（!$$）织构越

强，残余压应力越大，电阻率越大；反之，（!!!）织构

越强，残余张应力越大，电阻率越小［/—’］* !’’’ 年，

=,3>? 等人对 -?4 和（-?，01）4 的研究也发现（ !$$）织

构越强，残余压应力越大的类似关系［!$］* 我们曾根

据弹性理论，对面心立方多晶膜中不同取向晶粒中

的应力进行了计算，成功地解释了这一应力@织构关

系［!!］*
薄膜的择优取向或织构取决于沉积条件和后处

理（如退火）工艺［!"—!/］*如对面心立方结构的 0;，8:
及其合金膜的实验结果发现，主要的择优取向为

（!$$），（!!$），（"!!）和（/!!）［!%—!)］* 我们曾用嵌入原

子法（A82）计算了 0; 晶体的表面能，结果表明：对

应其密排面（!!!）的表面能为最小［!’］，因此，从表面

能的最小化考虑，其择优取向或织构应为（!!!）* 在

文献［"$］中，我们根据弹性理论［"!］和曾给出的多晶

膜的屈服强度公式［""］，计算了面心立方薄膜中不同

取向晶粒中的应变能密度，成功地解释了上述实验

结果 *此外，我们还以 8< 和 0; 自由膜和 B? 基体上

的 8< 和 0; 附着膜为例进行了实验验证［"(］*
有关体心立方薄膜的织构及性能的实验研究也

有大量文献报道［"&—($］* 如 0?;1CD>EF. 等人采用不同

热处理方法对厚度为 %$!G 的 %9/HB?@+, 薄膜的织

构和磁性的研究发现：经 !(#$I 退火 !J 后的择优取

向从原来的自由取向变为（!$$），且对应的晶粒尺寸

"，磁导率!和矫顽力 #$ ，由原来的 !$!G，")$ 和

"/$8KG 分别变为 "$$!G，!$"$ 和 !$8KG；但经 !&#$I
退火 "$G?> 后的择优取向则变为（!!$），对应的晶粒

尺寸 "，磁导率!和矫顽力#$ 分别为 "/$!G，&%$ 和

"/8KG［"’］* L.1.E, 对 (H B?@+, 薄膜择优取向的研究

发现：在体内的择优取向为（!$$），而在表面层的择

优取向为（!!$）［($］* 对这些实验结果尚未给出令人

满意的解释 *
本文根据弹性理论和多晶膜的屈服强度公式，

对体心立方多晶膜中不同取向晶粒中的应变能密度

进行了计算 *其结果除成功地解释了上述实验结果

外，还可用于预测体心立方多晶膜的织构及其织构

相关的性能 *

第 /( 卷 第 ! 期 "$$& 年 ! 月

!$$$@("’$K"$$&K/(（$!）K$!#%@$%
物 理 学 报
80-8 MLNBO08 BO4O08

63:*/(，43*!，P.>;.1D，"$$&
"

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
"$$& 0J?>* MJDE* B3Q*



!" 弹性应变能密度

在弹性理论中，描述应力!!" 与应变"#$ 关系的是

著名的胡克定律［!#］

"#$ $ %#$!"!!" ， （#）

其中 &#$!" 为晶体的弹性柔度系数，每个下标可取 #，!

或 % 三个数，因此方程（#）为由 & 个方程构成的方程

组，每个方程的右边为 & 项之和，’# 个柔度系数 &#$!"
构成了一个四阶张量，并按下列关系转换［!#］

&(’()* $ +’#+($+)!+*" &#$!" ， （!）

其中转换矩阵 + )*依赖于晶粒取向（ ,!"），对（ ,!"）晶

面平行于膜面的晶粒，转换矩阵 + )*可以表示为［!+］
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根据（!）和（%）式以及已知晶体的弹性柔度系数

&#$!" ，可求出任一（,!"）取向的柔度系数 .
根据应力、应变、和柔度系数 &#$!" 的前两个下标

和后两个下标的对称性，张量方程（#）可以简化为下

列矩阵方程

"($ $ &(#$!($ （ #，$ $ #，!，⋯，/）. （0）

对立方晶系，%/ 个柔度系数 &#$ 中只有 % 个独立

的分量，即 &##，&#!和 &00

&-./#$ $

&## &#! &#! + + +
&#! &## &#! + + +
&#! &#! &## + + +
+ + + &00 + +
+ + + + &00 +
+ + + + + &
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. （1）

根据变形协调性的要求，假设不同取向晶粒中

的应变相等，且假设膜中的应力为平面应力并忽略

膜面内切应变的影响 . 可得在膜平面内两个相互垂

直方向的应力分别为

!(# $"(
&(#! - &(!!

&(( )#!
! - &(## &(!!

， （/）

!(! $"(
&(#! - &(##

&(( )#!
! - &(## &(!!

. （2）

根据弹性理论，（,!"）取向晶粒中的应变能密度

可以表示为［!#］

0( $ #
!!(# &(#$!($ . （’）

把（/）和（2）式代入（’）式得

0( $ "( )( !

!
! &(#! - &(## - &(!!
&(( )#!

! - &(## &(!!
. （&）

由（!）和（1）式，可以导出

&(## $ & {## +( )##
0 , +( )#!

0 , +( )#% }0 , ! &#! , &( )00 {3 +( )##
0 +( )#!

! , +( )##
! +( )#%

! , +( )#!
! +( )#% }! ，

（#+）

&(#! $ & {## +( )##
! , +( )#!

! , +( )#!
! +( )!!

! , +( )#%
! +( )!% }! , & {#! +( )##

! +( )!!
! , +( )##

! +( )!%
!

, +( )#!
! +( )!#

! , +( )#!
! +( )!%

! , +( )#%
! +( )!#

! , +( )#%
! +( )!! }!

, &00 +#! +#% +!! +!% , +## +#% +!# +!% , +## +#! +!# +( )!! ， （##）

&(!! $ &## +( )!#
0 , +( )!!

0 , +( )!%{ }0 , !&#! , &( )00 · +( )!#
! +( )!!

! , +( )!#
! +( )!!

! , +( )!!
! +( )!%{ }! .（#!）

22## 期 张建民等：体心立方多晶膜中应变能密度的各向异性分析



把由（!）式确定的与晶粒取向（!"#）有关的转换

矩阵元 $%& 和物理手册［!"］给出的体心立方金属（如

#$，%&，’(，)*，+,，- 和 .）弹性柔度系数 ’""，’"/ 和

’00值（见表 "）分别代入（"1）—（"/）式，然后再代入

（2）式，可求得体心立方金属薄膜中不同取向晶粒中

的应变能密度，其结果列于表 / 中 3

表 " 体心立方金属的弹性柔度系数 ’""，’"/和 ’00（单位："1 4 "/5/ 6)）和各向异性因子 (［!"］

#$ %& ’( )* +, - .

’"" !711 878/ /791 :7:1 :79: :79! /7;8

’"/ 4 170! 4 /79; 4 1789 4 /7!! 4 /7;9 4 /7!0 4 178!

’00 272/ 271/ 27"1 !0791 "/7"/ /!709 :7:1

( 17:2 /70/ 1788 17;" "7;: 1789 "711

表 / 体心立方多晶膜中不同取向（!"#）晶粒中的相对应变能密度 )（!"#）（单位："1"1 <65!）

（!"#）
)（!"#）

#$ %& ’( )* +, - .

（"11） 8879/ 0"718 2271" 0:790 0:78! 007;0 "197:0

（""1） :97:! :0709 92711 !!700 ;27:8 !27/2 "197:/

（"""） :072! 817"9 9;7!; /97/1 :!70/ !870" "197:/

（/"1） 8"708 ;/7:1 2/7// !:78/ ;!72: 0172; "197:!

（/""） :8780 ;27:! 99701 !"7!/ ;97/! !9728 "197:/

（//"） ::70! :87/! 9:798 !171: :"7;2 !97"2 "197:/

（!"1） 8071" 0:7;8 2;711 017// ;170! 0/70" "197:!

（!""） 8"7"8 ;"710 2/718 !;78/ ;!7!0 01798 "197:!

（!/1） :2780 ;979! 217/9 !07:: ;87"! !272; "197:/

（!/"） :971! :"7/; 997:1 !"728 ;978/ !2718 "197:/

（!//） :;799 ::7"8 9:7!9 /27/" :"7;0 !872! "197:/

（!!"） :870! :;79! 9879: !"7;1 :17:! !9781 "197:/

（!!/） :;7:1 :97:8 9:710 /9729 :/7;/ !878: "197:/

（0"1） 8;701 007/" 2:709 0/70" 0972" 0!7/1 "197:!

（0""） 8!7!8 0871! 207!2 !9728 ;179/ 0/712 "197:!

（0/"） 81712 ;07;2 2179; !07;1 ;;7/: 017/0 "197:!

（;"1） 8:7"8 0!712 287!1 0!780 097"; 0!7:! "197:!

（;""） 8078" 00729 2;782 0"7"! 0270: 0/79! "197:!

可以看出，不同取向晶粒中的应变能密度大小

及变化趋势与各金属的弹性各向异性因子 ( 的大

小密切相关 3 "）对完全各向同性金属 .（ ( = "），应

变能密度与晶粒取向无关 3 /）不同取向晶粒中的应

变能密度差随各金属弹性各向异性（即偏离 " 的程

度）的增加而增加，%& 的不同取向晶粒中的应变能

密度差最大，- 的不同取向晶粒中的应变能密度差

较小 3 !）对 %& 和 +, 两种金属（( > "），应变能密度随

晶粒取向的变化规律相同，（"""）取向晶粒中的应变

能密度最大；（"11）取向晶粒中的应变能密度最小，

其次依次为（;"1），（0"1）和（;""）3 因此从应变能的

最小化考虑，未屈服的 %& 和 +, 薄膜的择优取向或

织构应依次为（"11），（;"1），（0"1）和（;""）3 0）对 #$，
’(，)* 和 - 四种金属（( ? "），应变能密度随晶粒取

向的变化规律相同，其中（"11）取向晶粒中的应变能

密度最大，（"""）取向晶粒中的应变能密度最小，其

次依次为（!!/），（!//）和（//"）等 3因此，仅考虑应变

能，未屈服的 #$，’(，)* 和 - 的择优取向或织构应

依次为（"""），（!!/），（!//）和（//"）3
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!" 屈服膜中的应变能密度

我们曾根据位错滑动的应力功和应变能关系导

出了附着在基体上并有钝化层多晶膜的屈服强度公

式［##］

!! $ %&’"
()%"()%#

" * +$, ()%#( )%
#! * +$( ) [

,

&,&-

&, .&( )- # /’
%- $( )"

. &,&%

&, .&( )% # /’
%% #( )" . &,

%%&’"
/’ %( ) ]" 0（*!）

其中"和#分别为滑移面法线方向、位错柏氏矢量

和膜面法线方向间的夹角，" 为位错的柏氏矢量，$,

为薄膜材料的泊松比，%为柏氏矢量与位错线的夹

角，&,，&- 和&% 分别为薄膜，钝化层和基体的切变

模量，# 和 $ 分别为膜和钝化层的厚度，% 为柱状晶

粒在膜平面内的直径，%- 和%% 为依赖于钝化层和基

体材料的数值常数 0
晶粒取向对屈服应力的影响取决于取向因子

&（#’(）$ %&’"
()%"()%#

，下标（ #’(）表示特定的晶粒，即晶

粒的（#’(）晶面平行于膜面 0 为便于讨论，假设 % $
#，并令

) $ " * +$, ()%#( )%
#! * +$( ) [

,

&,&-

&, .&( )-
/’ %- $( )"

. &,&%

&, .&( )%
/’ %% #( )" . &,

%&’"
/’ %( ) ]" 0（*1）

那么，（*!）式简化为

!（#’(） $ &（#’(）
)
# 0 （*2）

对体心立方金属，原子排列最紧密的晶面是

｛**3｝面，原子排列最紧密的方向是〈***〉方向 0因此

其滑移面为｛**3｝，共有 4 个，在每一个滑移面上有 #
个〈***〉滑移方向，这些滑移面和滑移方向的组合构

成了体心立方金属的 *# 个滑移系，列在表 ! 中 0

表 ! 体心立方金属的 *# 个滑移系

［***］（**3）［***］（*3*）［***］（3**）［***］（**3）［***］（3**）［***］（*3*）

［***］（**3）［***］（*3*）［***］（3**）［***］（**3）［***］（3**）［***］（*3*）

对一定的膜应力，只有当其在某个滑移面内沿

某个滑移方向上的分切应力达到（或超过）临界分切

应力（5677）时，这一滑移系才能开始动作 0 不同取

向的晶粒具有不同的分切应力 0 根据体心立方晶体

的滑移系的两个晶面（#* ’* (*）和（ ## ’# (#）夹角’的

余弦公式

()%’ $
#* ## . ’* ’# . (* (#

##
* . ’#

* . (! #
* ##

# . ’#
# . (! #

#

，（*4）

我们计算了 *8 个不同取向晶粒的取向因子 &（#’(）$
%&’"

()%"()%#
，并对非无穷大值进行了算术平均（因无穷

大表示在该滑移方向上的分切应力为零因而不能滑

移），其结果列在表 1 中 0

表 1 体心立方多晶薄膜中晶粒取向因子的平均值 *（#’(）

（#’(） （*33） （**3） （***） （#*3） （#**） （##*） （!*3） （!**） （!#3）

*（#’(） *"8!# #"*#* #"*#3 1"192 !"491 4":9! 1"1#2 !"323 2":9!

（#’(） （!#*） （!##） （!!*） （!!#） （1*3） （1**） （2*3） （2**）

*（#’(） 1"1#! 2"22! 8"2*3 :"*3! 1"921 #":!3 2"4!3 #"93#

由（*2）式知，若对应（#’(）取向晶粒的取向因子

平均值为 *（#’(），则该晶粒的平均屈服应力为

!
—

（#’(） $ *（#’(）
)
# ， （*8）

那么，对平面应力状态，（ #’(）取向晶粒中的应变能

密度 +（#’(）可以表示为

+（#’(） $ !
—

（#’(( )）
#

, ,
$

*（#’(）
#·)#

, ,·## 0 （*:）

其中 , , 为薄膜材料的二轴弹性模量 0可见，（#’(）取

向晶粒中的应变能密度与该晶粒的取向因子平均值

*（#’(），膜厚 # 和弹性常数有关 0 若仅考虑取向因子

的影响而忽略弹性各向异性（实际上 ) 和 , , 均与

晶粒取向（#’(）有关）的影响，由（*8）和（*:）式知，对

应取向因子平均值 *（#’(）较小的晶粒中的屈服应力

和应变能密度也较小 0
由表 1 知，对体心立方金属薄膜，四个较小的取

向因子平均值依次为 *"8!#，#"*#3，#"*#* 和 #":!3 0
它们对应的晶粒取向依次为（*33），（***），（**3）和

（1**）0因此从应变能的最小化考虑，屈服的体心立

方薄膜的择优取向或织构应依次为（*33），（***），

（**3）和（1**）0 *99# 年，5&;<=>’%?@ 等 人 对 厚 度 为

43"A 的 4"2B7&CDE 薄膜的磁性和择优取向进行了
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不同热处理工艺研究 ! 结果发现，经 "#$%& 退火 "’
后的择优取向从原来的自由取向（对应晶粒尺寸为

"%!(）变为（"%%）（晶粒尺寸为 )%%!(），而经 "*$%&
退火 )%(+, 后 的 择 优 取 向 为（""%）（晶 粒 尺 寸 为

)-%!(）［).］!这也许是因为（"%%）晶粒的取向因子平

均值 "/$#) 最小，对应的屈服应力和应变能密度最

小，因此在 "#$%& 退火时就优先生长 !在 "*$%& 退火

)%(+, 后出现（""%）择优取向的原因是因为（""%）晶

粒的取向因子平均值 )/")" 比（"%%）晶粒的大，屈服

应力和应变能密度也比（"%%）晶粒的大，因此在较高

温度下才开始屈服和择优生长 !注意到（"""）晶粒的

取向因子平均值 )/")% 稍低于（""%）晶粒的值，似乎

第二个出现的择优取向应为（"""）而不是（""%）! 这

是因为对体心立方金属，原子排列最紧密的面为

（""%），对应（""%）面的表面能最小，因而（""%）晶粒

比（"""）晶粒优先生长 ! 012134 的实验结果证明了这

一点［#%］! 他对 #5 6+784 薄膜的研究发现：在体内的

择优取向为（"%%），而在表面层的择优取向为（""%）!

因为对非柱状晶结构的薄膜，只有分布在表面层的

晶粒才受表面能的影响，而对内部的晶粒只需考虑

应变能 !

* / 结 论

对附着在基体上的多晶薄膜，由于薄膜和基体

的热胀系数不同以及薄膜的厚度远小于基体的厚

度 !当退火温度不同于沉积温度时，薄膜中将会产生

大的热应力，使膜产生弹性甚至塑性变形 ! 除晶界

能、表面能、膜7基界面能外，应变能的各向异性对薄

膜中的晶粒生长和织构变化也有一定影响 !从应变

能的最小化考虑，对体心立方薄膜，在屈服之前，84
和 91 薄 膜 的 择 优 取 向 或 织 构 应 依 次 为（"%%），

（-"%），（*"%）和（-""）；:2，;<，=> 和 ? 四种薄膜的择

优取 向 或 织 构 应 依 次 为（"""），（##)），（#))）和

（))"）!在屈服的体心立方薄膜中，其择优取向或织

构应依次为（"%%），（"""），（""%）和（*""）!
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